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ては，DNA 分子が励起あるいはイオン化し，その際発生する振動エネルギーによって DNA の共
有結合が切れる過程がある。また，代表的な間接作用の一例は，放射線のエネルギーがまず水分
子に吸収されて，ヒドロキシラジカル（•OH）などが生じ，それら活性酸素種が水溶液中を移動




見出している[2]。彼らは，発生した OH ラジカルの衝突によって DNA の鎖切断が起こり，DNA
の 2 本の鎖が同じ塩基対のところで切れる 2 本鎖切断は複数の OH ラジカルの衝突が引き金にな
ると結論づけている。また，発生した高熱によっても鎖切断は起こるが，それは DNA の 2 本の
鎖のうち 1 本が切断する 1 本鎖切断に限られることを報告している。次節では，放射線により発






















2. DNA の化学反応動力学シミュレーション 
最初に，真空条件での DNA 鎖切断シミュレーションの結果を報告する。用いたモデル DNA の





を用いた。今回は，その中でも Kohn-Sham エネルギーを電荷揺らぎに関して 3 次まで展開した
DFTB3[8]法とパラメータセット 3ob-3-1 を組み合わせて用いた[9,10]。実際の計算には，量子化学
計算パッケージ DFTB+[11]を利用した。X 線による鎖切断では，鎖 1 本の切断に約 100 eV のエネ
ルギーが使われているという報告[12]を参考に，構造最適化した短鎖 DNA に対し，リンカー以外









図 1 アデニン-チミンの 4 塩基対で構成されるモデル DNA の構造（左）と模式図（右）。 
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10 ピコ秒程度のオーダーで進行した。1 本鎖 DNA にも同様のシミュレーションを行い，塩基脱
離後に，糖とリン酸基との間で鎖が切断するという結果を得た。この機構は，1 本鎖 DNA に対し















 図 3 ①の塩基脱離時における原子分割エネルギーの変化（左上段），電荷の変化（左中段） 
及び C-N 結合長の変化（左下段）。右は解析結果から得られた反応の描像。 
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図 4 ②水素移動と③鎖切断時における原子分割エネルギーの変化（左上段），電荷の変化 
    （左中段）及び C-O 結合長の変化（左下段）。右は解析結果から得られた反応の描像。 
 
 我々は，Na+や Mg2+などのカウンターカチオンと水分子が周囲に存在する条件で，DNA の動力
学シミュレーションも行っている。X 線結晶構造が既知である 12 塩基対からなる DNA（図 5；
蛋白質データバンク PDB ID : 355D[16]）を対象として，カチオンや水分子以外の部分に真空条件
と同程度の熱エネルギーを与えて計算を行った。結果として，図 1 のような真空条件の場合とは







図 5 355D の構造。DNA 以外の原子を表す球は小さく表示している。 
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図 6  Na+が関与する DNA の主な鎖切断過程。 
 
3. POV-Ray を用いた分子の画像・動画作成法 
 本節では，原子の座標情報から POV-Ray を介して立体画像や動画を作成する方法について紹介
する。最近では，Gaussian[17]や GAMESS[18]など，様々な量子化学計算ソフトが用いられている。
例えば，我々が使用している DFTB+の動力学シミュレーションは，その結果が XYZ フォーマッ








図 7 XYZ フォーマットの形式（左），水分子の振動の出力例（右）。座標 xyzの単位は 
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 この手順に従って，図 7 の Step 0 の水分子の原子の座標から自作プログラムを通して変換した











図 8 POV-Ray の入力フォーマット POV の入力例（左）と実際の描画後の画像（右）。 
重要な結合については，結合の色を変えることも可能であるし，また，重要ではな
い原子団については小さく出力することも可能である（図 9 参照）。 
 
…
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図 9 POV-Ray で DNA の一部を描画した画像例。DNA の鎖に相当する結合はグレーで 
     目立たせ，周りの水分子などは逆に目立たないよう球や円柱を小さく設定した。白は 
水素，灰色は炭素，青は窒素，赤は酸素，オレンジはリンの各原子を表している。 
 




どの三次元形状をアスキー形式で簡単に記述できる AVS オリジナルの書式である。POV-Ray の書
式に似ているため，図 8 のような POV-Ray 用のファイルを少し修正するだけで，AVS/Express 用
の MGF フォーマット入力データを作成することができる。入力データの書式を図 10 に，入力例
を図 11 に示す。原子の形状は球（sphere），結合部分の形状は円柱（column）を用いて記述した。 
 
 
図 10  MGF フォーマットの入力データの書式。 
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図 11 入力データの例（図 7 の Step 0 における水分子の場合）。 
 
次に，作成した入力データファイルを AVS/Express で読み込み，可視化する方法を説明する。
MGF フォーマットで作成した入力データファイルの読込には Read MGF モジュールを使用する。
MGF フォーマットの場合は入力データファイルに形状や色の情報を全て記述するため， Read 
MGF モジュールをビューワーモジュール（Uviewer）に接続するだけで簡単に可視化することが
できる。Read MGF モジュールを使った可視化ネットワークを図 12 に，可視化結果の例を図 13
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図 13 DNA の可視化結果。液晶シャッターメガネを通すと，三次元可視化システムの 
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